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Abstract: Serotonin is a neurotransmitter associated with regulation of various functions such as emotion-
al control, body temperature/blood pressure regulation, physical function, digestive organ function and so on.
To express its function, proteins such as serotonin receptor and serotonin transporter in nerve cells are in-
volved. Serotonin has a molecular structure in which an amino group is bonded to an indole group. In this
study, the structure of serotonin molecule in aqueous solution was theoretically obtained by molecular orbital
method, so we report the molecular structure and its electronic state.
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1 second order Moller-Plesset perturbation
図 セロトニン（5HT）分子の構造式(a)とイオン化したセロトニン分子(b) (a)化学式は C10H12N2O である。
インドール基を骨格としてアミノ基が 1 つあるため，インドールアミンの一種である。神経伝達物質としては
モノアミンである。(b)計算に使用した水溶液中でのモデルは，OH 基および NH2 基ともイオン化したものを用
いた。
水溶液中におけるセロトニンの構造とその電子状態
. 計 算 方 法
全ての計算は Gaussian03[3]ソフトを利用した。計算は MP21 法を用い，基底関数系は 6311＋＋g





だし，OH 基のプロトンの向きは 1 方向（図 2）のみを考えたモデルである。
. 水溶液中での最適化計算
水溶液中でのセロトニンは OH 基からプロトンが遊離し O－ に，NH2 基はプロトンが付加した NH ＋3
となっていると仮定してモデルを作成した。いわゆるイオン化した状態での分子と考えた。また，周りの
溶媒効果は SCRF（Self-Consistent Reaction Field）法で考慮した。溶媒和モデルとして CPCM（Polar-
izable Conductor Calculation Model）[4,5]と PCM（Polarizable Continuum Model）[6]の 2 つのモデル
で最適化計算し，比較する。
. イオン化セロトニンと水分子の最適化計算




図 セロトン分子の OH 基 OH 基のプロトンの向きは 2 方向が考えられる。(a)のプロトンが上を向いた方が，12
個の全てのモデルでエネルギーが低かったため，本報では(a)のモデルの結果のみを報告する。
図 12個のセロトニン最適化構造 全エネルギーの低い順に番号 I～XII を割り当てた。
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. 計 算 結 果
. 気相中での分子構造
計算で得られたセロトニン最適化構造12個を図 3 に示す。また，それぞれの全エネルギーを図 4 に示
す。全エネルギーの低い順に，各構造の分子に I から XII の番号を割り振った。全エネルギーの値は，最
安定構造である番号 I の分子の値に対する相対的な値となっている。各構造の違いは，側鎖部分 CH2





図 水溶液中でのセロトニン最適化構造 溶媒効果は SCRF 法を用い，CPCM および PCM モデルで計算した。全




気相中の最適化計算で得られた12個の構造を初期構造として，OH 基と NH2 基をそれぞれイオン化し
て，水溶液中の最適化計算を行った。溶媒効果として，CPCM と PCM モデルを利用した。最適化計算
の結果，得られた構造は図 5 に示したように 3 つの構造のみであった。それぞれの構造を全エネルギー
の低い順に Type A～Type Cとした。Type A は気相中の II または III，Type B は VI, VII, VIII, Type C
は XI, XII と似た構造である。また各 Type の全エネルギーと分子のダイポールモーメントの値を表 1 に
示した。なお，CPCM モデルでの計算では Type C の最適化構造は得られなかった。




溶媒効果を SCRF 法で取り込むのではなく，水分子を 3 個配置して，セロトニン分子と水分子が具体























溶媒効果を CPCM モデルと PCM モデルの 2 通りで計算した。表
の上段の数値は全エネルギー［kcal/mol］，下段の数値は分子のダ
イポールモーメント［debye］である。どのモデルを使用しても最
安定な構造は Type A であった。他の構造のエネルギー値は，この
Type A の値の相対的な値である。




て得られた最安定構造のセロトニン（Type A）と水分子 3 個を 1 つの系として最適化計算した結果の構
造である。3 個の水分子がセロトニンの O－ や NH＋3 と水素結合を形成している様子が観察できた。それ
ぞれの水素結合長を図 6 中に記した。この水素結合ネットワークは，(i)セロトニンの O－ と水分子 1（結
合長1.47 Å），(ii)水分子 1 と水分子 2（同1.62 Å），(iii)水分子 2 とセロトニンの NH ＋3 （1.71 Å），(iv)
セロトニンの NH ＋3 と水分子 3（2.00 Å），(v)水分子 3 とセロトニンのピロール環の N（2.25 Å）という
環状の結合を形成してる。この複数の弱い結合のため，インドール基が平面ではなく 5 員環（ピロール
環）側がひずんでいる様子が確認できた（図 6）。このようなセロトニンの構造は SCRF 計算では再現で
きていない。
また，セロトニンと水分子 3 つが結合することにより12.4 kcal/mol のエネルギー分だけ安定化した。
. まとめと今後の課題
セロトニン分子単体の気相中での安定構造は12個（図 3）得られた。それぞれの全エネルギーの差は約
3.3 kcal/mol であった。SCRF 法により水溶液中の溶媒和効果を考慮して計算した結果，3 つの安定構造
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